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La simulation
numerique

au programme
de I'industrie
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BARTOSZ DOBRZELECKI, OLIVER FRITZ, PETER LOFGREN, JORG OSTROWSKI,
OLA WIDLUND - L’'une des grandes vertus de la simulation sur ordinateur
est sa capacité a résoudre des probléemes industriels complexes pour
concevoir mieux, plus vite et relativement moins cher. Le domaine
continue d’évoluer avec les progres du calcul scientifique, de I’architec-
ture informatique et du traitement parallele de I'information: beaucoup de
logiciels de simulation mobilisent en effet des dizaines de «coeurs » pour
résoudre des problémes volumineux et complexes avec une précision
accrue, dans des temps raisonnables. Les outils du commerce et ceux
développés par ABB sont de plus en plus relayés par les logiciels libres
(open source). Quelles infrastructures et technologies se cachent derriere
ces avancées au service de I'industrie ?



ouvent plus rapide, moins
chere, plus précise et mieux
pourvue en outils aptes a
résoudre la complexité indus-
trielle que le prototypage physique, la
simulation est aujourd’hui au centre de
I'innovation produit ABB. Décryptage.

Un écosystéme voué au calcul

Le calcul intensif, ou calcul «a haute per-
formance» (HP), est I'arme stratégique
de la simulation numérique. C’est pour-
quoi ABB a investi au fil des ans dans
ses propres clusters (ordinateurs répar-
tis) et dispose aujourd’hui en interne de
ressources dédiées au calcul HP. Si ces
lourds systemes permettent de simuler
les produits les plus complexes, ce ne
sont pas les seuls outils au service des
spécialistes du domaine.

La démocratisation du calcul scientifique
et la révolution de I'informatique «multi-
coeur » ont mis le parallélisme a la portée
des bureaux d’études. Beaucoup de
simulations sont aujourd’hui effectuées
sur d’énormes postes ou «supercalcula-
teurs ». Si cette technologie de rupture a
semblé un temps s’imposer avec I'émer-
gence des accélérateurs graphiques
GPU (Graphics Processing Unit) dédiés
au calcul HP, elle doit encore faire ses
preuves sur le terrain industriel.

1 Présent et avenir des architectures de calcul haute performance (HP) et de simulation
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D’autres plates-formes de calcul intensif
fleurissent avec le potentiel de remodeler
I"infrastructure de simulation: ce sont les
centres de données (datacenters) acces-
sibles a un large public, en libre-service
payé a l'usage, piliers de I'informatique
externalisée dite «en nuage», ou cloud
computing.

Pour autant, ces outils généralistes se
prétent mal a la charge de calcul des
simulations qui nécessitent souvent des
solutions réseau spécialisées a large
bande passante et faible latence, méme

«nuage» pourrait réduire de moitié le
coUt total de possession de l'infrastruc-
ture. Mais le cloud continue d’inquiéter
les entreprises; la principale interroga-
tion concerne la sécurité. Il reste beau-
coup a faire avant que les industriels et
leurs clients confient leurs données a
une infrastructure de stockage et de trai-
tement délocalisée échappant a leur
controle.

A court terme, un centre de calcul HP
s’annonce comme la solution la plus per-
formante et économique, qui pourrait

d’ailleurs s’enrichir

de clusters plus

Le calcul haute performance
est 'arme stratégique de
la simulation numérique.
ABB a donc investi dans ses

petits, dans chaque
service de l'entre-
prise. Le synop-
tique = 1 préfigure
I'architecture maté-
rielle de la simula-

propres clusters.

si certains hébergeurs de services cloud
adaptent des parties de leurs data-
centers aux exigences du calcul intensif.
Les premieres études comparatives
d’offres cloud réalisées par ABB révelent
que les applications de traitement paral-
lele a mémoire distribuée et petit volume
d’échanges offrent des performances
satisfaisantes. D’apres les projections de
codts basées sur des historiques d’usage
extraits du systéeme de calcul HP d’ABB,
la migration de charges ciblées dans le

tion numérique : des
stations de travail
dopées par des
processeurs gra-
phiques de calculs génériques GPGPU
(General-Purpose GPU) cohabiteront avec
une configuration plus dynamique qui
permettra de résorber les pics d’activité
et le déficit de moyens internes en
déportant une partie de la charge vers
les postes de calcul de I'entreprise et en

Photo p. 22

La puissance de calcul ne cesse d’évoluer, tout
comme les outils de simulation qui permettent de
développer de nouveaux produits.
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'explosion des datacenters publics
est appelée a redessiner I'infrastructure

de simulation.

sollicitant a la volée les ressources sup-
plémentaires d’un cloud externe public.

Une fois l'infrastructure en place, il faut
développer les bons processus pour
garantir un emploi efficace des ressources
matérielles et logicielles disponibles.

Du bon usage des ressources

L’achat et la maintenance du matériel de
calcul intensif reviennent d’habitude moins
cher que I'acquisition d’une licence de
logiciel de simulation. Bien dimensionner
et exploiter ces ressources limitées
obligent a arbitrer entre plusieurs fac-
teurs: le nombre de processeurs a la
tache, la topologie matérielle (mémoire
partagée ou distribuée), I'interconnexion
du cluster (débit de transmission), le nombre
de licences disponibles et la configura-
tion des systéemes de file d’attente (pour
maximiser le rendement des simulations
par lot, par exemple, tout en préservant
la disponibilité des licences pour une uti-
lisation interactive le jour).

La pondération de ces facteurs varie
selon le modeéle de licence propre a I’édi-
teur de logiciels. D’ordinaire, chaque
tache est régie par une seule licence
«simple cceur» onéreuse, alors que
chaque processeur supplémentaire ex-
ploite une licence de calcul HP moins
chere. Les éditeurs pratiquent en majorité
des tarifs dégressifs, le colt de la licence
diminuant en fonction de la quantité
achetée. Cette politique de prix pousse a
exécuter chaque simulation sur un maxi-
mum de processeurs en un minimum de
temps, afin de rentabiliser les colteuses
licences simple coeur.

ABB a beaucoup fait ces huit derniéres
années pour coordonner et partager ses
ressources matérielles et logicielles,
d’abord de maniere plutét informelle avec
quelques-unes des plus grandes équipes
spécialistes de la simulation, et mainte-
nant avec tous les services SI/TI du
Groupe. L'objectif est double: prendre
conscience des colts mais aussi mutuali-
ser avantageusement les ressources dis-
ponibles. Les équipes qui en font un

usage limité ou les nouveaux utilisateurs
peuvent ainsi y avoir acces sur une courte
période. De quoi simplifier I'essai et I'éva-
luation des outils de simulation, et limiter
investissement de départ. Ce partage
des matériels et licences logicielles entre
branches d’activité et sites ABB est tres
important dans le cadre de projets avec
transfert de technologies, surtout pour les
centres de recherche du Groupe ; chacun
peut tres t6t accéder aux outils et mode-
les développés. La plupart des éditeurs
de logiciels y a aussi vu son intérét: facili-
ter I'acces des nouveaux utilisateurs a
leurs produits permet notamment de
mieux cerner les besoins de la clientéle.
La démarche implique généralement
des contrats groupés avec les éditeurs.
L'intérét est ici d’améliorer la visibilité
d’ABB. Le Groupe détient aujourd’hui
des contrats et des «pools de licences »
mondiaux pour plusieurs grandes suites
logicielles de simulation.

Un bon exemple de partage des res-
sources matérielles de calcul intensif est
le nouveau cluster leo de Linux, hébergé
par I’'un des centres de recherche ABB et
spécialisé dans les simulations comple-
xes de mécanique des fluides et de
dynamique moléculaire. Leo est cofinancé
par deux centres de recherche ABB et
utilisé par plusieurs équipes dans de
nombreux pays. Un autre cluster, krak,
est financé et géré par un troisieme
centre de recherche du Groupe, tout en
cohabitant avec leo, pour des raisons
pratiques. Krak réalise d’ailleurs les
calculs de la plate-forme Simulation
Toolbox d’ABB (cf. p. 16-21).

Ce partage ne va pas de soi. Certaines
difficultés, d’ordre technique, se reglent
facilement; d’autres, relevant du logiciel,
sont plus délicates:

Modes de résolution des conflits;

— Prise en compte des différents profils
d’'usage;

Affectation et répartition des colts
d’utilisation de nouvelles ressources
en cas de pénurie;

Interprétation des statistiques de
licences.



2 Outil de gestion optimisée des licences logicielles sur le Web eLicense d’ABB
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eLicense fournit de précieuses données aux processus d’achat des licences d’exploitation.

Comme pour le partage de logiciels, la
réussite de la solution passe par la mise
en ceuvre d'une méthode rigoureuse
d’administration du pool de licences:
définition de politiques et regles commu-
nes d’utilisation, anticipation de pro-
blemes potentiels, proposition de solu-
tions. Cela peut se traduire par des
conférences téléphoniques avec des
représentants de toutes les équipes
contribuant au pool, mais aussi par une
petite équipe chargée de régler les pro-
bléemes au quotidien. Dans un souci
d’équité et de conciliation en cas de
conflit, il est fondamental de recueillir et
de suivre les statistigues d’usage, et
d’en informer tous les utilisateurs. C’est
dans cette optiqgue qu’ABB a déve-
loppé son outil de gestion sur le Web
elLicense = 2.

Modeéles physiques,

méthodes numériques

Le point de départ de toute simulation
est un modele mathématique qui décrit
les phénomeénes physiques du proces-
sus étudié. Une fois ce modeéle élaboré,
un algorithme numérique de calcul peut
étre mis en ceuvre.

Ces deux outils sont aussi importants
que lordinateur lui-méme. Impossible,
par exemple, de mesurer le champ électro-
magnétique dans un transformateur a
'aide d’'un modele atomique, méme
avec le plus rapide des supercalcula-
teurs; I'appareil comporte bien trop
d’atomes! A la place, on construit un
modele en moyennant le comportement

des atomes et des électrons pour en
déduire les propriétés du matériau.
Cette description, couplée aux équa-
tions fondamentales de I'électromagné-
tisme (Maxwell), débouche sur un mo-
dele adapté a la simulation des champs
électromagnétiques dans un transfor-
mateur.

Mais ce n’est pas tout. Apres avoir
choisi un modéle adéquat offrant un bon
niveau de simplification, il faut «dire» a
I’ordinateur comment le calculer, ce qui
revient a sélectionner et a implanter un
algorithme de résolution des équations
mathématiques constituant le modéle
physique: c’est I'«approche numérique »,
dont la méthode des éléments finis (MEF)
est un exemple. Elle est garante de la
précision, de la rapidité et de la robus-
tesse du calcul. Une bonne méthode dé-
pend donc du probleme étudié et d’'une
judicieuse combinaison de modele phy-
sique, d’algorithme numérique et de ma-
tériel.

Les problemes de mécanique des struc-
tures, de dynamique des fluides et de
calcul de champ électromagnétique sont
le lot habituel des simulations numé-
riques en ingénierie. Les codes commer-
ciaux ou libres donnent souvent satisfac-
tion. Par contre, les simulations de pro-
cessus spécifiques requierent le déve-
loppement de méthodes de calcul
propres a I’entreprise, aux trois niveaux
précités: modélisation, algorithmique,
matériel.

ABB a beaucoup
fait ces huit der-
nieres années
pour coordonner
et partager ses
moyens materiels
et logiciels.
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Les ingénieurs
ABB emploient
les outils les plus
performants et les
modeles les plus
puissants pour
concevoir les
meilleurs produits.

Les propriétés de matériaux ou géomeé-
tries spéciales compliquent la tache.
Pour cela, le calcul multiphysique, qui
résout de front les équations de plusieurs
parametres physiques, suscite un intérét
croissant qui a d’ailleurs amené les four-
nisseurs a intégrer le «multiphysique
couplé» a leurs logiciels, surtout pour
les principales combinaisons de phéno-
menes physiques rencontrées dans
I'industrie, comme les interactions
fluide-structure. Pour d’autres, notam-
ment les processus d’arc mélant dyna-
mique des fluides et électromagnétisme
dans les produits ABB, il n'y a guére
de solutions «sur étagere» efficaces...
ni méme de solutions du tout.

Les domaines classiques ayant recours
aux méthodes basées sur le maillage,
comme la MEF, coexistent aujourd’hui
avec des méthodes de calcul et des
modeles physiques destinés aux proces-
sus moléculaires ou atomiques, dont les
plus connus sont la théorie de la fonc-
tionnelle de la densité DFT (Density
Functional Theory) et la dynamique
moléculaire. Méme si ces outils de haut
vol ne devraient pas occuper une place
aussi importante chez ABB que dans
I’industrie pharmaceutique, I’ambition
est de les appliquer a la résolution des
grandes interrogations de la science des
matériaux. L'isolation des réseaux en
courant alternatif et continu a haute ten-
sion (HT), notamment, en tire aujourd’hui
parti pour donner une vue plus «micros-
copique» du transport électrique et
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3 Simulation de dynamique moléculaire

Orientation initiale et finale d’une molécule chargée prés de la surface d’un isolant PDMS;
en configuration finale, le groupe chargé pénétre plus profondément dans la masse.

d’autres processus dynamiques. Une
application concrete de la dynamique
moléculaire a récemment été dévelop-
pée en collaboration avec la recherche
IBM: le calcul de la diffusion des molé-
cules légeres du PDMS (polymere organo-
minéral de la famille des siloxanes) a per-
mis d’expliquer une nette reconstitution
de I'hydrophobicité en surface du maté-
riau, cruciale pour la stabilité et la longé-
vité de I'isolation des cébles d’extérieur
HT. On a ainsi pu simuler 'orientation et
la polarisation des molécules » 3 avec
des groupes méthyles a la surface de
I'isolant. Le phénomeéne explique la perte
d’hydrophobicité superficielle en cas
d’oxydation mais aussi le rétablissement
de cette propriété par une interaction
particuliere des molécules de
cyclométhicone (famille des silicones),
des groupes méthyles oxydés et des
ions Na+.

ABB trace la voie

Si Iinformatique en nuage (cloud com-
puting) et le calcul GPU tardent a percer
dans le domaine de la simulation
numeérique, la parallélisation sur machi-
nes multicceurs fédérées en clusters vy
joue déja un rbéle décisif.

Pour les différentes équipes d’une entre-
prise, le partage des matériels et logi-
ciels est un moyen facile et économique
d’accéder aux dernieres ressources
technologiques et matérielles de la simu-
lation. Cela se concrétise chez ABB
par un échange efficace des résultats

de la recherche-développement et des
meilleures pratiques entre ses centres de
recherche et ses divisions opération-
nelles.

Les études de marché sont unanimes:
les groupes industriels qui sortent du
lot associent immanquablement la simu-
lation numérique avancée a leur dévelop-
pement produit. ABB emploie les
méthodes et les modeles les plus perfor-
mants pour doter ses clients des meil-
leurs produits. Pour ce qui est de la
simulation adaptée aux besoins du
Groupe, inutile de réinventer la roue! Les
outils sont la. Ce qui n'empéchera pas
nos scientifiques d’ouvrir de nouvelles
pistes d’innovation partout ou la techno-
logie ABB prédomine.
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